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 非線形連立方程式を次の形の基準形で記述する．











 a）計算が不必要な変数の除去  稼働していないプロセスの部分の変数や，結果として出
  刃する変数に無関係た変数．
 b）方程式の構造的可能性のチェック  式と変数の個数の一致および（数値的ではなく）構
  造的に解が得られるかどうかを調べる．
 C） クラフ中のループに含まれる変数から分割する変数を選択  反復解法において値を仮
  足し，計算後その値が一致することを判定する変数の決定．
 d）簡約化された方程式の作成  単に代入によって計算できる変数を中間変数として除
  き，本質的に未知変数とたる変数のみからたる方程式．
 e）方程式のフロック三角化  簡約化された方程式をできるだけ小さた次元の方程式に分
  ける．
 f）計算時点の最適化  積分に関係する変数は各刻み幅毎に計算するが，最初や最後にユ
  回だけ計算すればよい変数，出力時刻にのみ計算する変数を定める．
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         蛋白質分子の構造エネルギー関数の高速微分
                    早稲田大学社会科学部輪 湖  博
 蛋白質分子は鎖状の生体高分子であり，その物性を研究することは生命現象を理解する上で
重要である．生体内には多種類の蛋白質分子が存在し，その生理的活性を発現するために，そ
れぞれがそれぞれに固有の立体構造をとることが知られているが，そこで，われわれは，この
蛋白質分子の特異的な立体構造をとる機構を立体構造エネルギー解析法によって解明すること
を試みている．また，最近，遺伝子操作技術の進歩により，蛋白質分子設計への期待が強まっ
ているが，そのための理論面の基礎を固め，更には，設計支援システムを開発することも目標
の一つとなっている．
 蛋白質分子の立体構造エネルギー解析法の基本的た作業としては，立体構造エネルギー関数
